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Введение
Механизмы сопротивления деформированию наполненных полимерных систем очень раз-
нообразны. При разгрузке наблюдается ярко выраженный гистерезис. При повторном нагру-
жении траекторию гистерезиса в координатах напряжения-деформация можно проследить до
момента достижения максимальной в предистории деформации, а затем диаграмма деформи-
рования соответствует кривой растяжения материала при исследуемой деформации [1]. Этот
эффект характерен как для наполненных полимерных систем, так и для некоторых блок-
сополимеров. Микроструктурные разрушения в материале имеют место даже при очень ма-
лых скоростях деформации, когда в процессе деформирования заканчивается большинство
релаксационных процессов и деформационные свойства материала практически не зависят от
времени.
§ 1. Феноменологическая модель
Для моделирования эффектов размягчения использовалась феноменологическая теория,
к которой влияние всех механизмов сводится к одному, наиболее поддающемуся формально-
му описанию. Определяющие соотношения удовлетворяющие гипотезе незатухающей памяти
приняты в следующем виде [2]. Девиатор напряжений sij определяется как
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Среднее напряжение записывается в виде
σI = 3K0εI +D(εII)
ne3qσI , (3)
где µ0, p,m,B,K0,D, q, n — константы; R(t− τ) — функция сдвиговой реалаксации; e
′
ij(τ) —
производная девиатора деформаций по времени; εI , εII — первый и второй инварианты тен-
зора деформаций.
Соотношения (1) включают элементы незатухающей памяти (первое слагаемое) и затуха-
ющей (второе слагаемое), отражающих, соответственно, эффекты накопленных микрострук-
турных повреждений и наследственной механики. Норма ‖εII‖p в (2) связана с моделью ли-
нейного накопления микроструктурных повреждений, а норма ‖εII‖∞ — макроповреждений
в истории деформирования.
На основе определяющих соотношений (1) решались двухмерные квазистатические крае-
вые задачи МДТТ [3]. Повторяющиеся циклы нагружения предполагались низкочастотными,
тепловыми эффектами деформирования пренебрегалось.
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§ 2. Молекулярно-динамическое моделирование
Моделировалась система m взаимодействующих цепей полимера, помещенных в куб. От-
дельная молекулярная цепочка представляла собой последовательность из n связанных ча-
стиц. Группы CH2 в молекуле моделировались объединенными частицами. Длины валентных
связей считались постоянными. На границах области задавались периодические граничные
условия. Описание межмолекулярных и внутримолекулярных взаимодействий основывалось
на учете составляющих потенциальной энергии, описывающих парные взаимодействия, ва-
лентных углов и взаимодействия через связи в разных плоскостях (через двугранные углы)
[4]. Для моделирования деформирования использовались NV T и NPT -ансамбли с задан-
ным внешним циклическим воздействием. Были построены осредненные кривые вириальных
напряжений от деформаций для представительного объема.
§ 3. Некоторые результаты моделирования
Проведен сравнительный качественный анализ численных результатов деформирования-
размягчения наполненных систем для макро- и микро уровнях моделирования.
При анализе установлено, что использование физически и геометрически линейной вязко-
упругости при инфинитизимальных и конечных деформациях даёт значительную погрешность
при режимах нагружения, включающих разгрузку и повторное нагружение. Показано, что при
всех программах сложного нагружения физически нелинейные модели (1) предсказывают бо-
лее высокий уровень напряжений на нагрузке. Однако, при повторном нагружении уровень
максимальных напряжений для полулинейного материала меньше в 4 раза, чем по линейной
вязкоупругости тела.
Расчеты показали, при деформировании c циклическим нагружением с возрастающей ам-
плитудой напряжения в циклах выше, чем при одноразовом нагружении. При циклическом
нагружении с постоянной амплитудой материал упрочняется, наблюдается уменьшение мак-
симальных величин напряжений в цикле. Более значительное упрочнение происходит при ре-
жиме нагружения с уменьшающейся амплитудой. Для нелинейных моделей учет эффектов
затухающей памяти значительно изменяет характер деформирования заряда при разгрузке и
повторном нагружении. При учете только склерономной составляющей модели (1) для полу-
линейного материала наполненный композит разгружается до нулевых напряжений, а с за-
тухающей памятью наблюдается рост напряжений при разгрузке (имеют место необратимые
деформации).
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